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Positional parameters and B(eq) for 95025 Peters/CCC
atom x y z B (eq)
Mo
Ti
0(1)
0(2)
0(3)
N(1)
N(2)
N(3)
N (4)
C(1)
C(2)
C(3)
C(4)
C(11)
C(12)
C(13)
C(14)
C(15)
C(16)
C(17)
C(18)
C(19)
C(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
C(29)
C(31)
C(32)
C(33)
C(34)
C(35)
C(36)
C(37)
C(38)
C(39)
C (110)
C (131)
C (151)
C(210)
C (231)
C (251)
C (310)
C (331)
C (351)
0.30723(7)
0.2586(1)
0.2830(5)
0.2629(5)
0.2626(5)
0.3256(5)
0.1311(6)
0.2926(6)
0.4207(6)
0.299(1)
0.378(1)
0.325(1)
0.221(1)
0.2858(7)
0.2940(7)
0.2566(7)
0.2080(8)
0.2001(8)
0.2382 (8)
0.4194(7)
0.4787(8)
0.4136(8)
0.0872(8)
0.0851(8)
0.0453(9)
0.006(1)
0.0035(9)
0.0453(8)
0.0706(9)
0.1253(8)
0.008(1)
0.3349(8)
0.2801(8)
0.319(1)
0.410(1)
0.4644(9)
0.4259(8)
0.2910(8)
0.382(1)
0.2244(9)
0.4633(7)
0.2693(9)
0.150(1)
0.011(1)
0.042(1)
-0.043(1)
0.253(1)
0.260(1)
0.567(1)
0.46931(6)
0.6977(1)
0.5848(4)
0.3877(4)
0.4241(5)
0.7849(5)
0.6924(6)
0.7364(5)
0.4826(6)
0.3299(8)
0.387(1)
0.256(1)
0.296(1)
0.8541(7)
0.9388(7)
1.0077(7)
0.9923 (8)
0.9138(8)
0.8442(7)
0.7848(7)
0.8808(8)
0.7523(8)
0.7477(8)
0.8363(9)
0.893(1)
0.862(1)
0.772(1)
0.7144(8)
0.6347(9)
0.5981(8)
0.560(1)
0.8312(7)
0.8927(7)
0.9850(8)
1.0123(8)
0.9535(8)
0.8614(7)
0.6762(7)
0.660(1)
0.5870(7)
0.7224(7)
1.1000(8)
0.897(1)
0.692(1)
0.989(1)
0.733 (1)
0.7180(8)
1.0491(9)
0.9827(9)
2
0.2005(1)
0.2366(2)
0.2196(7)
0.0357(6)
0.3304(7)
0.3915(7)
0.2503 (9)
0.0888(7)
0.217(1)
-0.074(1)
-0.113(1)
-0.034(2)
-0.178(1)
0.472(1)
0.450(1)
0.525(1)
0.627(1)
0.656(1)
0.576(1)
0.448(1)
0.487(1)
0.568(1)
0.194(1)
0.268(1)
0.220(2)
0.094(2)
0.017(2)
0.066(1)
0.313(1)
0.397(1)
0.212(2)
0.108(1)
0.104(1)
0.126(1)
0.147(1)
0.151(1)
0.129(1)
-0.053(1)
-0.084(1)
-0.067(1)
0.348(1)
0.501(1)
0.767(1)
0.399(2)
0.302(2)
-0.123(2)
-0.146(1)
0.117(1)
0.173(1)
2.77(4)
2.62(8)
3.5(3)
3.4(3)
3.7(3)
2.5(3)
3.5(4)
3.1(3)
5.0(5)
5.0(6)
7.8(8)
11 (1)
9.0(9)
2.7(4)
2.9(4)
3.7(5)
4.0(5)
4.0(5)
3.2(4)
3.0(4)
4.8(5)
4.8(6)
4.4(5)
4.8(6)
6.0(7)
7.3(8)
6.8(8)
5.0(6)
4.9(6)
5.3(6)
11 (1)
3.0(4)
3.7(5)
4.1(5)
5.1(6)
4.4(5)
3.6(5)
3.8(5)
7.5(7)
4.8(5)
3.6(4)
5.6(6)
7.2(8)
9(1)
9(1)
8.6(9)
5.6(3)
5.7(3)
5.7(3)
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atom x y z B(eq)
H(1) 0.4299 0.4146 
-0.0456 7.9
H(2) 0.4085 0.3520 -0.1890 7.9
H(3) 0.3654 0.4365 
-0.1423 7.9
H(4) 0.2720 0.2200 
-0.0168 9.0
H(5) 0.3509 0.2164 
-0.1040 9.0
H(6) 0.3675 0.2788 0.0397 9.0
H(7) 0.1979 0.3450 -0.1976 9.0
H(8) 0.2315 0.2563 -0.2602 9.0
H(9) 0.1693 0.2615 
-0.1489 9.0
H(10) 0.3925 0.4668 0.6160 15.9
H(11) 0.4157 0.5066 0.5030 15.9
H(12) 0.3386 0.5344 0.5859 15.9
H(13) 0.3602 0.3102 0.4669 16.0
H(14) 0.3107 0.2898 0.3290 16.0
H(15) 0.4007 0.3613 0.3728 16.0
H(16) 0.1783 0.4060 0.5123 18.5
H(17) 0.1869 0.3108 0.4248 18.5
H(18) 0.2311 0.3476 0.5681 18.5
H(19) 0.3247 0.9461 0.3746 3.3
H(20) 0.1816 1.0415 0.6785 4.8
H(21) 0.2316 0.7865 0.5929 3.9
H(22) 0.5352 0.8796 0.5164 5.4
H(23) 0.4797 0.8980 0.4062 5.4
H(24) 0.4495 0.9195 0.5457 5.4
H(25) 0.3815 0.7885 0.6331 5.3
H(26) 0.3694 0.6888 0.5443 5.3
H(27) 0.4652 0.7451 0.6040 5.3
H(28) 0.1148 0.8607 0.3623 6.0
H(29) -0.0230 0.8925 0.0447 8.7
H(30) 0.0415 0.6467 0.0077 6.4
H(31) 0.0914 0.5603 0.4413 5.7
H(32) 0.1673 0.5637 0.3498 5.7
H(33) 0.1651 0.6482 0.4673 5.7
H(34) -0.0309 0.5150 0.2337 9.6
H(35) -0.0238 0.5767 0.1444 9.6
H(36) 0.0481 0.5188 0.1475 9.6
H(37) 0.2136 0.8732 0.0932 4.2
H(38) 0.4349 1.0732 0.1597 5.0
H(39) 0.4636 0.8159 0.1279 4.0
H(40) 0.4073 0.6290 -0.0257 7.5
H(41) 0.3833 0.6179 -0.1718 7.5
H(42) 0.4262 0.7130 -0.0753 7.5
H(43) 0.1664 0.6010 -0.0457 5.0
H(44) 0.2145 0.5465 -0.1565 5.0
H(45) 0.2426 0.5552 -0.0125 5.0
H(46) 0.4313 0.6585 0.3169 3.8
H(47) 0.4681 0.7398 0.2670 3.8
H(48) 0.5243 0.7216 0.3767 3.8
H(49) 0.2943 1.1456 0.5695 6.5
H(50) 0.2969 1.0968 0.4224 6.5
Positional parameters and B(eq)
atom
H(51)
H1(52)
H (53)
H1(54)
H:(55)
H (56)
H(57)
H1(58)
H(59)
H (60)
H (61)
H1(62)
H1(63)
H1(64)
H1(65)
H1(66)
H1(67)
H1(68)
H1(69)
H1(70)
H (71)
H(72)
C(5A)
C(6A)
C(7A)
C(8A)
x
0.2051
0.1297
0.1021
0.1910
0.0516
-0.0221
-0.0286
0.1114
0.0226
0.0190
-0.0758
-0.0091
-0.0977
0.2961
0.2471
0.1984
0.2912
0.2244
0.2147
0.5934
0.5972
0.5897
0.2952(8)
0.345(1)
0.359(1)
0.2104(9)
y
1.1076
0.9493
0.8466
0.8837
0.7418
0.7219
0.6592
1.0277
1.0325
0.9939
0.7717
0.7071
0.6753
0.7735
0.6783
0.7325
1.1096
1.0293
1.0506
0.9694
0.9507
1.0464
0.3960(7)
0.318(1)
0.4753(9)
0.363(1)
z
0.4768
0.8062
0.7288
0.8221
0.4712
0.3559
0.4439
0.3426
0.2702
0.3871
-0.1543
-0.1941
-0.1388
-0.1498
-0.2402
-0.1298
0.1329
0.0329
0.1810
0.2475
0.0986
0.1860
0.435(1)
0.385(2)
0.539(2)
0.495(2)
B (eq)
6.5
7.0
7.0
7.0
8.9
8.9
8.9
9.6
9.6
9.6
9.3
9.3
9.3
6.9
6.9
6.9
6.1
6.1
6.1
6.0
6.0
6.0
5.5(3)
14.6(8)
14.6(7)
22(1)
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Table 2. Atomic coordinates [ x 10 4 and equivalent isotropic
displacement parameters [A2 x 103 for 95146. U(eq) is defined
as one third of the trace of the orthogonalized U tensor.
x y z U(eq)
Mo (1)
Ti (1)
Ti (2)
0(1)
0(2)
0(3)
0(4)
N(1)
N (2)
N(3)
N(4)
N(5)
N(6)
C(11)
C(12)
C(13)
C (14)
C(15)
C(16)
C(17)
C(18)
C (19)
C(21)
C(22)
C(23)
C(24)
C(25)
C(26)
C(27)
C(28)
C(29)
C(31)
C(32)
C(33)
C(34)
C(35)
C(36)
C(37)
C(38)
C(39)
C(41)
C(42)
C(43)
C(44)
C(45)
C(46)
C(47)
C(48)
3500(1)
5554(1)
1843(1)
4504(5)
2784(5)
3568(6)
3156(6)
5844(6)
2041(6)
5570(6)
1124(6)
6338(6)
1315(6)
6676(9)
7025(9)
7839(12)
8292(10)
7966(10)
7189(10)
5299(9)
5244(10)
5621(10)
1424(9)
1364(9)
760(11)
202(10)
261(11)
858(11)
2779(9)
3164(9)
2602(9)
5911(11)
5457(9)
5807(13)
6576(12)
7043(10)
6702(10)
5202(9)
4481(10)
5819(9)
277(10)
-166(10)
-994(12)
-1397(10)
-962(10)
-143(9)
1429(9)
1499(10)
7371(1)
7981(1)
8263(1)
7716(4)
8068(4)
6747(5)
6952(6)
8862(6)
8620(6)
8129(6)
8924(6)
7267(5)
7345(5)
8998(7)
8814(7)
8950(9)
9308(9)
9495(8)
9346(7)
9445(8)
9449(9)
10185(8)
9047(9)
9786(9)
10173(9)
9834(10)
9116(11)
8736(8)
8556(8)
9290(8)
8188(8)
8771(9)
9397(10)
10021(9)
10028(10)
9431(10)
8805(9)
7653(8)
7989(8)
7437(8)
8808(7)
8682(7)
8543(7)
8532(8)
8630(8)
8795(7)
9568(7)
9432(8)
2197(1)
2470(2)
2394(2)
2384(5)
2205(5)
2875(7)
1346(7)
3035(6)
3409(6)
1482(6)
1660(6)
2952(6)
2232(6)
3490(9)
4246(9)
4696(10)
4369(11)
3607(11)
3200 (9)
3094(10)
3865(11)
2968(11)
3544(8)
3421(7)
3505(9)
3726(9)
3848(9)
3773(8)
4121(9)
4397(9)
4767(9)
1300(7)
1065(8)
913(9)
992(10)
1203(9)
1380(8)
794(9)
200(8)
458(8)
1330(10)
541(9)
270(10)
758(12)
1517(11)
1785(9)
1398(9)
615(9)
41(1)
24(1)
22(1)
25(2)
27(3)
73(4)
78(4)
23 (3)
25(3)
23 (3)
23 (3)
23(3)
20(3)
16(4)
31(4)
57(5)
42(5)
40(5)
29(4)
35(4)
68(6)
72(6)
25(4)
20(4)
42(5)
42(5)
44(5)
30(4)
34(4)
70(6)
53(5)
24(4)
39(4)
57(5)
54(5)
42(5)
31(4)
32(4)
55(5)
44(4)
21(4)
35(4)
47(5)
45(5)
41(5)
33(4)
26(4)
60(5)
5
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C(49) 896(9) 10213(7) 1343(9) 49(5) 6
C(51) 6989(8) 7109(7) 2702(8) 16(4)
C(52) 6995(10) 6548(7) 2239(9) 41(5)
C(53) 7632(12) 6441(9) 2017(10) 53(5)
C(54) 8273(11) 6869(11) 2252(11) 59(5)
C(55) 8307(9) 7420(10) 2722(11) 48(5)
C(56) 7679(9) 7553(7) 2970(8) 31(4)
C(57) 6349(9) 6796(8) 3603(8) 28(4)
C(58) 5723(10) 7071(8) 3899(8) 53(5)
C(59) 7188(8) 6821(8) 4271(8) 43(5)
C(61) 1235(8) 6986(7) 2863(8) 19(4)
C(62) 516(8) 7017(7) 3006(9) 26(4)
C(63) 417(10) 6652(8) 3594(10) 37(4)
C(64) 1041(12) 6220(8) 4062(9) 41(5)
C(65) 1760(11) 6193(8) 3963(10) 38(4)
C(66) 1845(8) 6560(7) 3379(9) 20(4)
C(67) 1004(9) 6914(7) 1512(8) 23(4)
C(68) 79(8) 6836(7) 1216(7) 28(4)
C(69) 1220(8) 7283(7) 901(7) 30(4)
C(110) 4451(9) 9356(7) 2468(10) 51(5)
C(210) 3413(8) 8096(7) 3955(8) 44(5)
C(310) 4920(8) 6967(8) 1063(8) 41(5)
C(410) 2292(9) 9729(7) 1959(8) 38(5)
C(510) 6146(9) 6020(8) 3360(9) 45(5)
C(610) 1409(9) 6168(7) 1646(9) 46(5)
